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Эпоксидные смолы широко применяются в технике благодаря удобству 
обращения и разнообразию свойств. Одно из важнейших их применений состоит 
в их использовании в качестве связующих при создании разнообразных 
композитных материалов. Очевидным образом, принципиально важные в таких 
приложениях механическая прочность эпоксидного связующего и его сродство 
к поверхности наполнителя, такого как углеродные волокна [1], зависят от 
структурных характеристик отверждённой эпоксидной смолы – 
пространственной укладки мономерных звеньев и нековалентных 
взаимодействий между ними и с поверхностью наполнителя. Однако 
отверждённые эпоксидные смолы, подобно многим другим полимерам, 
являются стекловидным телом, отчего их прямое структурное исследование 
методами рентгеноструктурного анализа едва ли возможно – и тем более 
невозможно исследование такими методами их взаимодействий с поверхностью 
наполнителя.  
Проблема структурного изучения отверждённой эпоксидной смолы самой 
по себе и в присутствии поверхности наполнителя может быть решена 
приложением метода молекулярно-динамического моделирования [2]; такие 
исследования интенсивно развиваются [3–4]. В настоящей работе мы 
моделировали структуру смеси эпоксидной смолы ЭД-20 [5] и 
триэтилентетраамина в состоянии, непосредственно предшествующем 





Нами показано, что на основе совокупности методов моделирования 
равновесной и взвешенной молекулярной динамики возможно построение 
модели жидкой смолы с равномерно распределенными в её объеме молекулами 
триэтилентетрааминома, причем так, что аминогруппы оказываются сближен-
ными с эпоксидными кольцами 2,2-бис(4-глицидилоксифенил)пропана. 
 
Рисунок. Молекулярно-динамическая модель эпоксидной смолы и триэтилентетраамина 
перед формированием пространственно-сшитого полимера 
На основании этой модели планируется построение молекулярно-
динамической модели пространственно-сшитой отвержденной эпоксидной 
смолы, необходимой для дальнейшего исследования особенностей 
взаимодействий полимера с поверхностью углеродного волокна. 
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В настоящее время в качестве перспективных носителей для 
формирования систем целевой доставки лекарственных препаратов 
рассматриваются полимерные композиции на основе поливинилтетразолов 
(ПВТ) [1]. Однако остается нерешенной проблема получения на их основе в 
водных средах стабильных наноразмерных дисперсий [2]. Для создания из 
полимерных композиций наночастиц с заданной формой и размерами [2] 
применяются полифункциональные макроциклические соединения [3, 4]. На 
сегодняшний день наиболее перспективными макроциклическими 
соединениями являются представители нового класса пара-циклофанов — 
пиллар[n]арены.  
Нами были синтезированы новые незаряженные водорастворимые 
производные пиллар[5]арена, содержащие 2-гидроксиэтиламидные (3) и 2-
гидроксипропиламидные (4) фрагменты.  
